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Углеродные нанотрубки (УНТ) активно используются для создания композитных наноматериалов. Добавление нанорубок в металлические сплавы, полимеры, эпоксидные смолы, резину позволяет увеличить механическую прочность, электро-        и теплопроводность, поглощение электромагнитного излучения [2]. Особым классом нанотрубок являются ультракороткие одностенные УНТ (ук-ОУНТ), что определяется чувствительностью их электронной структуры к длине, большим количеством неэквивалентных положений адсорбции и повышенной химической активностью атомов углерода [1,4]. Среди множества функциональных групп наибольший интерес для привития на ук-ОУНТ представляют OH-, NH2-, SiH3-. Например, амины, адсорбированные на поверхности нанотрубок, выступают в роли активного центра взаимодействия с химическими и биологическими веществами. Функционализация     ук-ОУНТ гидроксильной группой часто используется для последующего присоединения сложных молекул, таких как ДНК. Активно исследуются композиты Si/УНТ как перспективные материалы электродов литий-ионных аккумуляторов повышенной емкости [3]. Целью работы является теоретическое исследование хемоактивности гомологического ряда закрытых ук-ОУНТ (5, 5) при функционализации группами OH-, NH2- и SiH3-.

Для функционализированных нанотрубок рассчитывались длины образовавшихся химических связей R, эффективные заряды Qeff  и энергия связи Eb. Исследование проводилось полуэмпирическим методом AM1 в специализированном программном комплексе Gaussian09. Установлена сильная хемосорбция групп на атомы углерода шапок и остова нанотрубки. Обнаружена топологическая хемоактивность нанотрубок на границе шапка/остов, определяемая зарядовым состоянием сегментов. Это открывает возможность селективного взаимодействия атомов углерода с химическими и биологическими веществами для создания функциональных наноматериалов.
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (проект №16-43-360281 р_а).
Литература
1. Chou S-L. Silicon/Single-Walled Carbon Nanotube Composite Paper as a Flexible Anode Material for Lithium Ion Batteries // Journal of Physical Chemistry. 2010. Vol.114. No. 37. P.15862-15867
2. McNally T. Polymer-Carbon Nanotube Composites. Preparation, Properties and Applications // UK, Cambridge: Woodhead Publishing Limited. 2011. P.820.
3. Wu J. Adsorption of small hydrocarbon radicals on single walled carbon nanotubes of finite length // Physical Review. 2010. B 81 155407. 
4. Zhukalin D.A. Synthesis of silicon carbide at room temperature from colloidal suspensions of silicon dioxide and carbon nanotubes // Journal of Physics: Conference Series. 2015. 643 012011. 
